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論 文 要 旨 
研究背景と目的 
今日まで多くの超伝導体が発見され、様々な超伝導発現メカニズムが提案されてきた。Bardeen、Cooper、
Schrieffer によって提唱された理論（BCS 理論）では 2 つの伝導電子が電子格子相互作用で電子対を組み、
秩序化するというモデルで転移温度やマイスナー効果など多くの超伝導の性質が説明される。しかしこの超
伝導は電子間のクーロン相互作用 U によって電子対形成が阻害される。そのため超伝導の解析では U の寄
与も精密に評価しなければならない。 
                                                                           
 
C60分子当たりアルカリ金属を 3 つ挿入したフラーレン化合物 A3C60（A=K, Rb, Cs またはこれらの元素
の組み合わせ）は超伝導転移温度 Tcが最大 38K となる高温超伝導体である。Cs3C60の圧力下測定から、こ
の超伝導相の近傍で Mott 絶縁相の存在が観測されている。この実験事実はクーロン相互作用 U が A3C60の
物性に大きく寄与することを示している。このような状況での高温超伝導の起源に興味が持たれている。ま
た従来の超伝導体では Tc近傍で NMR 測定の核磁気緩和率に Hebel-Slichter ピークが現れるが、Cs3C60の
圧力下における超伝導相ではほとんど現れていない。さらに Tcより高温の金属相では核磁気緩和率に特異
な温度依存性が現れる。したがって A3C60のスピン動力学も興味深い。 
A3C60の電子系では伝導バンドの幅、格子振動数、電子格子相互作用、クーロン相互作用のエネルギース
ケールが拮抗している。そのため A3C60における物性の理解には以下の 3 つの特徴を考慮する必要がある。 
 3 重縮退した分子軌道による多バンド構造
 C60分子内振動モードによる電子格子相互作用
 クーロン相互作用
しかしこれまでの研究では A3C60の特徴的な電子構造に起因して現れる非局所相関効果を議論した研究は
なされていない。また A3C60 における核磁気緩和率を理論的に議論した研究は少ない。これは 2 つの相互作
用とバンド幅 W のエネルギースケールが拮抗した状況における動的帯磁率の計算が、従来の研究では技術
的に困難であったためである。 
以上の背景を踏まえ、本研究では電子格子相互作用とクーロン相互作用が競合する系における物理量の挙
動の解明を目的とする。特に超伝導転移温度や核磁気緩和率に対する 2 つの相互作用の役割を理論的に解明
し、A3C60に対する実験との整合性を検証する。 
本研究では格子振動数 ω0、電子格子相互作用 g、クーロン相互作用 U を考慮した模型を導入し、以下に
挙げる 2 つの異なる解析を行う。 
 電子構造を積極的に考慮した弱相関領域の解析
 局所相関を厳密に評価する非摂動的解析
これらの解析結果を統合することで、A3C60で現れる物性の微視的理解を目指す。 
 
フラーレン化合物超伝導体における電子格子相互作用とクーロン相互作用の協力 
弱相関からのアプローチとして乱雑位相近似と超伝導転近傍における Eliashberg 方程式を組み合わせる
方法（RPA+線形化された Eliashberg 方程式）を 3 軌道 Holstein-Hubbard 模型に適用し、電子秩序の解析
を行った。Cs3C60は FCC と BCC の 2 つの格子構造を取り、それぞれ電子構造が異なる。そこで本研究で
は FCC、BCC 格子構造の各々に対して強束縛有効模型を導入し、結晶構造の違いによる物理量の変化につ
                                                                           
 
いても考察を行った。 
RPA+線形化された Eliashberg 方程式によって FCC 格子構造に対する模型の有限温度相図を計算した。
この相図では温度 T/W=0.02 とし、U が大きい場合には磁気秩序（MO）、g が大きい場合には軌道秩序
（OO）が現れる。RPA の範囲では帯磁率及び磁気転移点は g に依らない。一方、電荷、軌道感受率は g と
U、両方に依存し、OO の転移点は U の増大によって g が小さい側へシフトする。 
また超伝導は OO の近傍のパラメータで現れる。U～0 では U の増大によって、超伝導転移点が g の大き
い側へシフトする。この振る舞いは電子格子相互作用による対形成が U によって妨げられることで現れた。
これとは対照的に U/W > 0.05 では U の増大によって転移点が g の小さい側へシフトする。このパラメータ
領域では電子対形成に軌道揺らぎが大きく寄与している。軌道揺らぎは g だけでなく U によっても増強さ
れる。そのため g と U が協力して超伝導を増強したと言える。 
MO と OO の秩序ベクトルや相境界のパラメータは変化するが、BCC 格子構造の場合でも FCC 格子構造
の場合と同様の相図が得られる。つまり 2 つの相互作用の協力による超伝導の増強には軌道揺らぎが重要で
あり、格子構造の変化はほとんど影響しない。 
 
強結合超伝導体における電子格子相互作用とクーロン相互作用の競合 
次に単純化された電子構造を持つ単一軌道 Holstein-Hubbard 模型を導入し、この模型に動的平均場理論
を適用した。この理論は無限次元で局所相関効果を完全に取り込むことの出来る手法である。この手法によ
り超伝導の Tc及び核磁気緩和率 1/T1T を計算した。 
電子間有効引力相互作用 λ=2g2/ω0を変化させて解析を行った結果、Tcの λ 依存性にドーム型の振る舞い
が現れた。またパラメータによっては U の増大に伴って Tcが上昇することを見出した。この振る舞いが起
こる 
パラメータでは 1 サイト当りの電子の二重占有数が比較的大きな値を持ち、局在性の強い電子対が多数形成
されている。Tcの上昇は、この電子対を U が破壊することで、系がコヒーレンスを獲得出来るために起こ
る。 
さらに 1/T1T の温度依存性を調べた結果、Tc 近傍で現れる Hebel-Slichter ピークが電子格子相互作用の
高次効果により消失することが分かった。また g と U が拮抗しているパラメータでは Tcより高い温度領域
でピーク構造が現れることが分かった。この相互作用パラメータでは U によるスピン揺らぎの増強が高温
領域で大きく、キュリー・ワイス則的な振る舞いが現れる。しかしながら低温領域では g によりスピン揺ら
ぎが抑制され、温度低下とともに 1/T1T が減少する。この 1/T1T の温度依存性は通常金属で現れるコリンガ
則的振る舞いと対照的である。 
                                                                           
 
結論 
本研究では電子格子相互作用 g とクーロン相互作用 U を考慮した模型を導入し、弱相関及び強相関領域
に対する 2 つの相補的な解析を行った。その結果、g と U の協力または競合による物理量の特徴的な振る舞
いが現れた。 
A3C60の電子構造を積極的に取り入れた解析を行った結果、g が比較的小さいパラメータ領域で U の増大
に伴って Tcが上昇する振る舞いが現れた。この領域の超伝導は電子格子相互作用 g と軌道揺らぎの協力に
よって発現する。本研究の解析結果から A3C60における高い Tcには軌道揺らぎが重要な役割を担っている
と考えられる。 
また局所相関効果を厳密に評価する解析から、g が比較的大きいパラメータ領域で U の増大によって Tc
が上昇する振る舞いを見出した。このパラメータ領域では U が電子対を動きやすくさせることで Tcが上昇
した。さらに g と U が拮抗しているパラメータで核磁気緩和率の温度依存性にピーク構造が現れることが
分かった。圧力下 Cs3C60における核磁気緩和率 1/T1T の温度依存性に現れたピーク構造も g と U の競合に
よって説明されると考えられる。 
 
論文審査の結果の要旨 
 
 アルカリ金属をドープしたフラレン化合物(Cs3C60など)は，30K 以上の高い超伝導転移温度 Tc を持ち，
条件によっては反強磁性も示す。また伝導電子は，C60 分子の高い対称性に起因した局所的格子振動と
強く結合している。すなわち電子間のクーロン相互作用と電子格子相互作用が共に重要である。 
 山﨑智史は，高い Tc の実現に対してこれらの相互作用の協力効果に注目して研究を行った。現実のフ
ラレン系は非常に複雑なため，以下のように異なる極限からの相補的なアプローチによって理論を展開し
た。 
(1) フラレンの現実的なバンド構造と分子振動モードとの結合を考慮するが，相互作用については従来の
弱結合近似を用いる方法。 
(2) 単純化した電子構造を持つモデルをとり，強い相互作用による局所的相関を厳密に考慮する数値的
方法。 
これらの結果，クーロン相互作用が Tc を抑えるのではなく，むしろ増大させる機構が存在することを示した。
すなわち上記の(1)では，縮退した分子軌道に起因する軌道揺らぎがクーロン相互作用で大きくする効果，
(2)では強い電子格子相互作用で生じた局所的電子対をクーロン相互作用が壊すことによってコヒーレンス
を増す効果を見出した。これらは異なる機構であるが，共に Tc を増大させる。また，(2)では核磁気緩和率
の温度依存性も導出し，相互作用の競合による特徴的なピークが現れることを示した。 
 これらの理論的成果はクーロン相互作用と電子格子相互作用が共存する系の超伝導を理解するために
重要な貢献をしている。よって、提出者が高度の学識と自立して研究する能力があると判定される。したが
って，山﨑智史提出の博士論文は，博士（理学）の学位論文として合格と認める。 
 
 
